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ナノテクノロジー開発の促進に向けた
ナノシミュレーション技術の普及
　計算機シミュレーションによる設計技術は、すでに多くの産業分野で利用され開発
の効率化に寄与している。一方ナノメートル（10 億分の１メートル）スケールの材料・
デバイス設計に対するシミュレーション技術、いわゆるナノテクノロジーのシミュレ
ーション技術には、その微小スケールゆえの経験データの蓄積の難しさを考慮しかつ精
度を重視した、量子力学をベースとするモデリングが必要となってくる。それはちょう
どナノサイエンス（基礎科学）の研究者が用いている先端シミュレーション（ナノシミ
ュレーション）技術を利用すればよいことに対応する。しかしナノサイエンスの科学者
とナノテクノロジーの応用開発技術者の間には、対象スケールや現象の捉え方に関して
依然ギャップが存在しており、その技術移転は一筋縄ではいかない。そこで、どのよう
にしたらこのナノシミュレーション技術を開発技術者または一般ユーザーに効果的に普
及・技術移転できるかを検討するのが本稿の主題である。ここでは米国・欧州における
ナノシミュレーション技術の普及に関する動向及び日本の現状を分析しながら、我が国
が今後行っていくべき施策について考えていく。
　米国では国家ナノテクノロジーイニシアティブの政策のもと、様々な公的機関がナ
ノテクノロジーの開発促進、技術移転、啓蒙、人材育成に取り組んでいる。その一環と
して、一般ユーザー向けのネットワークが構成され、ナノテクノロジー開発技術者や学
生が容易にナノシミュレーションのソフトウェア群にアクセスできるようなサポート体
制・web 環境・教育環境が整備されつつある。一方、欧州ではまだ各プロジェクトレベ
ルでナノテクノロジー開発に向けたナノシミュレーション技術の移転が行われているに
過ぎないが、もともとナノシミュレーション計算手法・コードの開発及び講習会等によ
る教育活動については高い意識と経験を持っており、ナノシミュレーション技術自体の
潜在能力はかなり高い。
　日本でもこの分野のソフトウェア開発と普及を謳ったプロジェクトは既に存在し、方
向性としては必ずしも後塵を拝しているわけではない。しかしソフトウェア公開後のサ
ポート、公開ソフトウェアのクオリティ、そして新規計算手法開発スキルにおける若干
の見劣り感は否めない。これらの問題点を改善するためには①公開ソフトウェアのサポ
ート活動まで含めた長期的な評価の導入、②ソフトウェア開発・サポート向けテクニシ
ャンの地位確立、③研究者‐テクニシャン‐ユーザーのリンクの維持、④ナノシミュレ
ーションソフトウェアのハブ形成、⑤新規計算手法開発に焦点を当てたプロジェクト拡
大、などといった施策を推進して行く必要があると考えられる。これらの施策が、ナノ
シミュレーション技術の普及に効果があることはほぼ間違いなく、これらの動きを通し
てナノサインスとナノテクノロジーの連携を強めていくことが、必ず将来の日本のナノ
テクノロジー発展につながっていくと期待される。
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　ナノテクノロジーとは一般に１
～ 100 ナノメートル（ナノは 10
億分の１を意味する）スケールの
材料・部品を用いて実現する技術
を指す１）。それらの材料・部品は
十個から数百万個程度の原子によ
り構成され、従来のバルク材料と
は全く異なる性質を持つ。特異な
原子配置やそれに伴う特異な電子
状態が現れ、新規デバイスの重要
な基礎となる一方、新たな技術的
難題ももたらす。例えば半導体の
CMOS は、すでに現在加工の最
小幅が 65 ナノメートル程度まで
微細化が進んでいる２）。現在の主
要な問題は微細化に伴うリーク電
流の増大を阻止することで、高誘
電率の絶縁膜材料の研究が盛んに
行われている。この他に導線素材
としてのナノチューブ、スイッチ
機能まで含められる単分子デバイ
ス、電子スピンを利用したスピン
トロニクス、ナノスケールのクラ
スター（原子塊）によるナノ触媒
など興味深い研究課題の例は少な
くない。
　計算機シミュレーションによる
設計（CAD）は、すでに多くの産
業分野で利用され、開発の効率化
に寄与している。それらのシミュ
レーション技術は、各々、科学的
な基礎理論をベースに適当なモデ
ル化を通して構築されている。そ
れではナノテクノロジーのデバイ
ス・材料設計のためのシミュレー
ション技術はどのように構築され
るべきだろうか？　ナノスケール
では電子の波動としての性質が顕
著になり、それが新規機能の基礎
となる。またサイズが小さいこと
から接触技術による操作はもはや
難しく、光・電場・磁場などによ
る電子状態・原子配置の制御が必
要となる。このような性質を予測・
解析するためには量子力学をベー
スにする必要がある。さらに微小
スケールゆえに実験による経験デ
ータの蓄積が難しいことを考慮す
ると、モデル化における「精度」
も重要な要素となってくる。
　この量子力学をベースにした
高精度な電子・原子のシミュレ
ーション技術自体は、何も新し
いものではない。これまで数多
くの物理・化学・材料科学の理論・
計算科学研究者が取り組んでき
たことそのものだからである。従
って彼らが用いている計算手法及
び計算コード（プログラム）を利
用すれば良いことになる。実際、
計算科学研究者がシミュレーシ
ョン部分を担当する実験科学研
究者・応用開発技術者との共同研
究・開発は、これまでにも多数行
われてきている。
　しかしナノテクノロジーの進
展速度は著しいことから、シミュ
レーション技術を従来からの計算
科学研究者の範疇だけに留まらせ
ておいては、対応が遅れてしまう
可能性がある。そこでシミュレー
ション技術を広く専門外の人間で
も利用できるような環境づくりが
必要となってくる。半導体技術の
軍民転換、研究用ツールであった
web 技術の一般への浸透といった
「普及」が、その後に急激な技術
革新をもたらしたことは記憶に新
しい。実際、米国ではこの「普及」
の重要性を認識し、施策をすでに
実行しつつある。技術立国を掲げ
る我が国もこの点を検討して行く
必要があると考える。
　ただナノサイエンス（基礎科学）
研究者の先端シミュレーションコ
ードをナノテクノロジーの技術者
に受け渡しするだけで即技術移転
できる訳ではない。両者の間には
対象とするスケールに関するギャ
ップが依然として存在し、それに
伴い現象の捉え方に関するギャッ
プも存在する。このためナノサイ
エンスのシミュレーション技術の
有用性に懐疑的な技術者も多い。
このギャップを埋めることが普及
に不可欠な要素となってくる。ナ
ノサイエンス側の研究者がより大
きいサイズの計算や、より有用な
物理量の計算に向けて手法開発に
取り組む一方で、ナノテクノロジ
ー側の技術者もシミュレーション
の根底にある理論・モデル化を理
解し、小さいサイズの計算結果か
ら知見を吸い上げていくことが大
切になってくるであろう。それを
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実現するにあたり両者の間の交流
の促進が重要となってくる。
　このような観点の下、本稿ではナ
ノサイエンスの先端シミュレーショ
ン（ナノシミュレーション）技術の
普及がナノテクノロジーの開発の
促進に役立つ可能性が十分にある
という立場から、それを効果的に
実現するための必要条件を検討す
る。まずナノシミュレーション技
術で何ができるかを概観した後、
当該技術の普及に関する米国、欧
州及び日本の動向を分析し、最後
に今後我が国が行っていくべき施
策について提言を行いたい。
2   ナノサイエンスの先端シミュレーション（ナノシミュレーション）技術 蘆蘆蘆蘆
　ナノテクノロジー開発に関連す
るナノシミュレーション技術の概
要を図表１にまとめる。この中で
特に重要なのが、経験データを要
せず、従って高精度な計算が可能
な、量子化学計算や密度汎関数理
論に基づく第一原理電子状態計算
などである。それらについては、
すでに製品化されたソフトウェア
が出回っている。例えば前者では
Gaussian や GAMESS が、後者で
は CASTEP や VASP などが有名
である。これらのソフトウェアは
既にナノテクノロジー開発に利用
されている。例えば、国内化学メ
ーカーでは、第一原理計算のソフ
トウェア製品を用いて固体酸触媒
の機構解析を行い、材料設計に一
定の成果をあげている３）。
　このようにソフトウェア製品が
有用であることは確かだが、問題
点も残されている。例えば、①先
端的な計算手法の導入が行われな
かったり、遅れる場合がある、②
通常バイナリ形式による公開のた
めソフトウェアの中身をユーザー
が調節できない、③従って各自の
課題に応じた計算技術の導入をす
ることができないなどが挙げられ
る。日進月歩しているナノテクノ
ロジー開発への適用を考える場合
このような状況は好ましいことで
はない。またこのようなソフトウ
ェア製品の開発中枢は欧米諸国に
あり、これらにばかり頼ると、ナ
ノサイエンスの面でもナノテクノ
ロジーの面でも常に諸外国の後手
に回ることは必至である。
　実際、ソフトウェア製品にま
だ余り組み込まれていない最先端
の計算手法は幾つもある。例えば
量子伝導計算に向けた非平衡グリ
ーン関数（NEGF）法は４）、ナノ
テクノロジー開発に寄与するレベ
ルまで到達しているかどうかは不
明ではあるが、最近フラーレン
（C60）とシリコン表面間の電気伝
導度を定量的に予言できることが
示され、その有用性が実証されつ
つある（図表２）５）。量子化学計
算・第一原理計算は原理的に絶対
零度（－273℃）での理論であり、
室温（25℃）の現象をすべて説明
できる訳ではない。そこで有限温
図表１　ナノサイエンスの先端シミュレーション技術の概要
図表２　 NEGF 法を用いた単分子デバイスの電気伝導シミュレーション
の結果（印加電圧に対する抵抗）と実験値の比較５）
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度の構造安定性・反応を議論でき
る自由エネルギー計算を効率的に
行う手法も提案されつつある６）。
筆者らは最近電気化学で有用な標
準酸化還元電位の第一原理計算手
法を開発した７）。このような新規
計算手法に迅速に対応するために
は、ソフトウェア製品ばかりに頼
らず、計算手法・コード・ソフト
ウェアの自主開発の促進が必要と
なってくる。
3   ナノテクノロジー開発に向けた ナノシミュレーション技術の普及に関する米国の動向蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆
３‐１
米国のナノテクノロジー
開発動向の概観
　米国ではナノテクノロジーに関
する連邦レベルの R&D プログラ
ム国家ナノテクノロジーイニシア
チブ（NNI）が実施されている８、９）。
そこでは米国科学財団（NSF）、
エネルギー省（DOE）など 23 の連
邦機関が、ナノスケールのサイエ
ンス、エンジニアリング、テクノ
ロジーに関連する活動を行ってい
る。NNI の設定目標は
① ナノテクノロジーに関する世界
レベルの研究開発プログラムの
維持
② 商品への新規技術の移転の支援
③ ナノテクノロジーの進展に向け
た教育資源、スキルのある労働
力、支援基盤の開発
④ 社会に対して責任のあるナノテ
クノロジーの発展のサポート
となっている。４項目のうち３つ
が技術移転や普及に関連している
点は注目に値する。実際、一般ユ
ーザーが利用可能な R&D 施設の
大学や国立研究所内への建設や、
ユーザーネットワーク設立の支援
が行われている。NNI の R&D セ
ンターとユーザー共用施設等の概
観を図表３に示す。
　NSF の設けたネットワーク
の例としてまず挙げられるの
が、National Nanotechnology 
Infrastructure Network（NNIN）
である10）。NNINはNNUN（National 
Nanofabrication User Network，
1994 ～ 2003）によるユーザー支
援活動を引き継ぎ、2004 年３月
から５年間のプロジェクトとし
て始まった。NNIN は 13 の大学
サイトからなる実験施設の集合
体で、最新の実験設備を通常は
使うことのできない学生や中小ま
たはスタートアップ企業の技術者
に対し実験の機会を供与し、その
利用サポートも行っている。その
図表３　 アメリカの国家ナノテクノロジーイニシアティブ（NNI）が進めるR&Dセンター、ユーザー共用
 施設、ネットワークの概観
 NNI Strategic Plan（2004. 12）を元に、科学技術動向研究センターにて作成
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NNIN の中に、computation 部門
の NNIN/C（computational drive）
が存在している 11）。一方、NSF
には computation に焦点をあて
た別のネットワーク Network for 
Computational Nanotechnology 
（NCN）も設けられており、ナノ
シミュレーション技術の普及活
動を行っている 12）。このように
NSF では、従来からある COE 型
（研究拠点型）に加えてナノテク
ノロジー従事者の底辺拡大・底上
げに主眼をおいたネットワーク型
プロジェクトを展開しつつある。
　DOE ではナノスケール物質の
合成、加工、製造に焦点をあて
た Nanoscale Science Research 
Centers（NSRCs）と呼ばれる５
つのユーザー施設を既存の国立研
究所内に建設中である 13）（図表３
参照）。この NRSCs の中にも理
論、モデリング、シミュレーショ
ンに焦点を当てているセンターが
幾つかある。ここではユーザーが
NSRCs の研究者との共同研究の
提案を行い、審査に通って初めて
NSRCs の特殊な装置群やサポー
トスタッフの支援が利用可能にな
る。従って計算科学研究者同士の
本格的な共同研究主体の先導的研
究に重点が置かれているようであ
る。このように普及と先導的研究
の両輪を備えることが重要だろう
と考えられる。
３‐２
NNIN/C11）の状況
　まず NNIN/C の活動状況につ
いて分析する。前述のように本体
である NNIN は 13 サイトからな
るユーザー施設の集合体で、各サ
イトはそれぞれ特徴的な分野を持
っている。一般ユーザーは技術相
談窓口のアドバイスにより自分の
課題に合致したサイトを紹介して
もらうことができ、通常２週間以
内に装置利用までたどり着くこと
ができる。原則的に誰でも利用申
請可能であるが、利用には一定の
使用料が課される。NNIN の技術
スタッフはあくまで技術サポート
に徹するため、共同研究という形
を取ることはない。その代わり、
様々なスキルのユーザーに対応す
べく、多種の講習・トレーニング
を提供している。
　 そ の 中 に Computation 部 門
（NNIN/C）が存在する。NNIN/C
の目的は、①ナノスケールの問題
に取り組むためのソフトウェアの
作成・集積・維持、②専門外のユ
ーザーでも迅速に問題解決できる
ようなマニュアル準備・技術サポ
ート及び講義の提供、web 上にシ
ミュレーション実行用のオンライ
ンサイトの設置、③ユーザーから
のフィードバックパスの維持、と
いうもので、ソフトウェア公開後
のサポート活動に重点が置かれて
いることがわかる。
　想定ユーザーは次のように記さ
れている。①実験研究者、技術者、
②最新ソフトウェアにアクセスで
きない計算科学研究者及び学生、
③コード開発・拡張のベースとな
るソフトウェアが必要な研究者、
④自分のコードを提供したい計算
科学研究者、などである。このよ
うにシミュレーションに関しては
初心者のユーザーから、コード開
発者までの幅広い層の取り込みを
念頭に置いているようである。特
にコード開発者の取り込みは、ソ
フトウェア群の質を高める観点か
ら重要だと考えられる。
　NNIN/C の ソ フ ト ウ ェ ア 群
（2005 年 12 月現在）を図表４に示
す。内容は第一原理計算からデバ
イス設計関連のソフトウェアまで
バランスよく揃えられている。い
ずれのソフトウェアも web 上で
の内容説明・マニュアルなどがそ
れなりに揃っており、技術窓口も
明示してある。また NNIN/C は
ハードウェアの提供も行ってい
る。あわせて1,000cpu程度の複数
のクラスターマシンが用意され、
ユーザーはリモートアクセスがで
きる。標準的なシミュレーション
はこの程度のハードウェアで十分
足りると考えられる。全体の運営
はハーバード及びコーネル大学の
科学者が行っている。一般ユーザ
ーが迅速にシミュレーションに取
り組みやすい環境ができていると
いえる。
　NNIN/C に関して気になる点
は、秬明確なポータルサイトが
図表４　NNIN/C のソフトウェア群
カテゴリー 特徴 ソフト名（開発元）
第一原理計算
平面波基底、標準的 ABINIT※（ベルギー）
平面波基底、標準的 CPMD※（スイス、ドイツ）
実空間、擬ポテンシャル PARSEC※（ミネソタ）
実空間、非等方メッシュ HARES
LMTO法、励起・量子輸送 LM Suite※（アリゾナ）
量子化学計算 標準的 NWChem※（ワシントン）
TB法 CMOSの量子輸送 SEMC‐2D
古典MD法 環境依存型ポテンシャル EDIP（ハーバード）
量子細線・ドット SETE（ハーバード）
その他
遷移状態探索、NEB法 ANEBA
フォトニック結晶のバンド構造 MIT Photonic Bands※（MIT）
シリコンMOSのCV計算 UTQUANT（テキサス）
2次元粒子輸送 TOMCAT（テキサス）
中性子輸送 UT‐MARLOWE（テキサス）
※他の公開ソフトウェアの二次公開を示す
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見当たらないこと、秡講習・チュ
ートリアルの動きが見当たらない
こと、秣デバイス設計用のソフト
ウェアは自主開発度が高いが、第
一原理計算系は他の開発元の公開
ソフトウェアの二次公開になって
いるものが目につくこと、が挙げ
られる。秬、秡についてはまだ稼
働直後ということもあるので、今
後うまく実現できるかどうかが
NNIN/C の重要な課題と言えよ
う。しかし総合的に見て、参考に
すべき点が数多くある。
３‐３
NCN12）の動向
　NCN は NSF の最初のネット
ワークとして NNIN/C より早く
2002 年にスタートした。NCN は
ナノテクノロジー開発の進展に向
けた理論・実験・計算の連結を
目標としている。NCN では新規
計算手法・コード開発を行ってい
るナノサイエンスの研究者が運営
の中枢に関わり、ソフトウェア製
品ではまだ利用できない最新シミ
ュレーション技術の提供も目指し
ている点が注目される。特にナノ
エレクトロニクス、NEMS（ナノ
エレクトロメカニカルシステム）、
ナノバイオエレクトロニクスに焦
点をあて、量子伝導計算などの先
端的計算手法のソフトウェア開発
がすでに行われつつある。
　また講習会や web 上の教育資
源を通した一般ユーザーへの普
及活動には目を見張るものがあ
る。基礎理論とシミュレーション
実習を含めたサマースクールを実
施し、さらにその講習の様子を動
画に収めて web 上でも公開して
いる。従ってスクールに参加でき
なかったユーザーも、講義の恩恵
をある程度受けることができる。
NCN ではシミュレーション用
web ポータルサイト「nanoHUB」
がすでに準備され、ナノシミュレ
ーションソフトウェアと計算機ハ
ードウェアの一般ユーザーへの提
供が既に稼働している 14）。ユーザ
ーは nanoHUB にてシミュレーシ
ョンを実行し、結果を確認するこ
とができる。そこには各ソフトウ
ェアの詳細な説明、マニュアルが
準備されており、専門外ユーザー
がソフトウェアのインストールな
どの初期作業なしに速やかにシミ
ュレーションに取りかかることが
可能となっている。シミュレーシ
ョンを利用したユーザー数は直近
１年で 1,600 名程度という利用統
計が出ている。ハードウェアとし
ては 200cpu のクラスターマシン
が用意されている。最初のトライ
アルとしてはこのシステムサイズ
で十分であろう。このようにソフ
トウェア公開後のサポートがあら
ゆる面で機能している点は高く評
価できる。
　NCN のソフトウェア群も第一
原 理 計 算（GAMESS、ABINIT、
CPMD など）からデバイス設計
用（TBGreen など）のシミュレ
ーションソフトウェアまで揃えら
れている。NCN も第一原理計算
系は他の開発元の公開コードの二
次公開がほとんどであるが、デバ
イス設計系は自主開発度が高いよ
うである。とりわけ前章で紹介し
た NEGF 法による量子伝導計算
ソフトウェアは５）、計算手法開発
者が NCN に所属していることも
あり、世界の最先端と言ってよい
だろう。このように最先端のシミ
ュレーション技術のラインアップ
も魅力的な要素といえる。
　NCN はさらに、米国のグリッ
ドプロジェクトの一つ TeraGrid
との連携も 2005 年から始めてい
る 15）。これにより、より実践的
な計算規模を必要とするユーザー
への対応も行われつつある。ただ
NCN のソフトウェア群がどのノ
ード（プラットフォーム）でも十
分性能が出るようチューニングさ
れているかどうかという点につい
ては不明な点もある。ソフトウェ
ア公開においては、異なるプラッ
トフォームへのチューニング等の
対応もまた重要な要素である。い
ずれにしてもNCN というソフト
ウェア主導のプロジェクトがまず
あって、そこにグリッドというハー
ドウェアのプロジェクトが入って
きているという点は、プロジェクト
がハードウェア中心から始まりが
ちな日本とは対照的で興味深い。
4   ナノシミュレーション技術の普及に関する欧州の動向蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆
４‐１
欧州のナノテクノロジー
開発動向の概観
　ここでは欧州全体としての取り
組みに焦点を当てる。欧州には米
国のようなナノテクノロジーに特
化した強力なイニシアティブは存
在しないが、欧州全体の科学技術
政策を進めている欧州委員会がそ
の役割を果たしている。
　欧州委員会は、研究・開発に関
して国家間の垣根を取り払い、欧
州を一つの共同体として機能させ
る「欧州研究圏（ERA）構想」と
いう施策に取り組んでいる段階で
ある16）。ERA構築のための研究投
資の基本計画という位置づけにあ
るのがフレームワークプログラム
（FP）であり、現在 2006 年までは
第６次フレームワークプログラム
（FP6）が走っている 17）。その７つ
の最優先領域の中に「Information 
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society technologies（IST）」 と
「Nanotechnology and nanosciences, 
knowledge-based function materials, 
new production processes and 
devices （NMP）」という情報系・
ナノテクノロジー系の２領域が
あり、両者の下にナノシミュレー
ション技術の利用を掲げているプ
ロジェクトが幾つかある。また、
2007 年からは７年間の予定で、第
７次フレームワークプログラム
（FP7）がスタートすることにな
っているが 18）、そこでは FP6 の
プログラムに加えて、欧州の産業
界のニーズに合う開発研究に焦点
をあてた「Technology Platforms」
と「Joint Technology Initiatives」
という項目が増える予定となって
いる。従って、FP7 ではナノサイ
エンスとナノテクノロジーを連結
させるような動きが加速するもの
と予想される。
　以下では FP5 時に開発が始ま
ったPHANTOMSというソフトウ
ェアハブ及び、その他の物理系第一
原理計算シミュレーションコード
の開発状況について簡単に触れる。
４‐２
PHANTOMS
Computational Hub19）
　欧州内でナノシミュレーシ
ョン技術普及によるナノテクノ
ロジー開発促進を狙ったプロジ
ェクトとしてまず挙げられるの
が「PHANTOMS Computational 
Hub」であろう。このソフトウ
ェアハブは FP5 のプロジェクト
‘Nanotechnology Computer Aided 
Design（NANOTCAD）’（2000 年
1 月～ 2003 年４月）及び‘Network 
of Excellence on Nanoelectronics
（PHANTOMS）’（2000 年 12 月
～ 2004 年 11 月）において構築さ
れたものであり、2002 年４月に
公開された。つまり、日付的には
NCN よりも一歩先んじているこ
とがわかる。目的にはナノスケー
ルの電子デバイス設計に有用なソ
フトウェアの収集とその精度評価
及び実証計算が謳われていた。ワ
ークショップなどによる人的交
流、web 上での情報提供の他に、
産業界ユーザーの取り込みと意見
交換の場の設置なども行ってきた
ようである。
　公開ソフトウェアの内訳は第一
原理計算が２～３に対しデバイス
系が 15 程度とかなりナノエレク
トロニクスに重点をおいた品揃え
となっている。やはり第一原理計
算は二次公開になっているが、そ
の他は自主開発度が高いように
見える。Web 上のポータルサイ
トを確認した限りでは、ソフト
ウェアの説明はまずまずと感じら
れた。しかし、秬精度に関する情
報に乏しいこと、秡ポータルサイ
ト登録後何ができるかの記述が見
当たらないこと、秣問い合わせ窓
口が手薄に見えること、稈そして
web の更新が３年前から行われて
いないように見えることなどのマ
イナス面も多分に見受けられ、ユ
ーザーが安心して利用できる状況
にあるとは言いがたい。これらは
NCN とちょうど好対照であるが、
これが現在走っているプロジェク
トと終了したプロジェクトの差か
もしれない。このことは公開ソフ
トウェア型プロジェクトの成果を
保つためにはソフトウェア公開後
のサポート活動がいかに重要かを
認識させてくれる。
４‐３
その他のシミュレーション
技術普及動向
　FP6 のプロジェクトでもナ
ノシミュレーションが関係して
いるものは数多く存在する。例
えば第一原理計算に携わる理
論・計算科学研究者が直接関わ
っ て い る の は、FP6‐NMP の
‘Nanoscale Quantum Simulations 
for Nanostructures and Advanced 
Materials（NANOQUANTA）’
（2004 年６月～ 2008 年５月）とい
うプロジェクトである 20）。この中
には 図表４で登場した ABINIT
の開発グループなども含まれて
おり、ナノサイエンスの観点で
は大変強力なプロジェクトと言
える。欧州の伝統ともいうべき
講習会等による裾野拡大という
点では既に多くの活動実績があ
る。さらに European Theoretical 
Spectroscopy Facility なる理論の
共用施設を作り、ナノスケール現
象に携わる基礎科学研究者と産業
界技術者の間の共同研究の場を作
ろうという試みも提唱されている。
　欧州科学財団（ESF）21）のプロ
グラムである‘Towards Atomistic 
Materials Design（Psi‐k）’も併せ
て紹介しておく。こちらも欧州
内の第一原理計算に関わる多数の
研究者からなる巨大ネットワーク
である。Psi‐k の援助の下、多
くのシミュレーションコードの
講習会、ワークショップが行わ
れている。これまでに名前の出
た CASTEP、VASP、ABINIT、
CPMD やオーダーＮ法を用い
た SIESTA、量子伝導計算用の
TranSIESTA など多くの独創的
なシミュレーションコードの開発
が、このネットワーク内の研究者
によって行われている。これらの
ソフトウェアを束ねたハブ形成は
行われていないが、各開発元でサ
ポート・メンテナンスが精力的に
行われており、実質的にかなり強
力だと言えるだろう。この欧州の
状況を鑑みると、ナノサイエンス
レベルでの理論構築・計算手法の
開発レベルを保つ努力も重要であ
ることが認識させられる。
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　米国、および欧州の現状分析か
ら、ナノテクノロジー開発促進に
向けたナノシミュレーション技術
普及を効果的に行うために必要な
条件・モデルフローをまとめるこ
とができる。それを図表５に示す。
この中では、３つのキーポイント
が挙げられる。
窕 ソフトウェア公開後のサポート
活動の充実
　普及に向けて最も重要なのはソ
フトウェア公開後の長期的なサポ
ート活動であると言って過言では
ないだろう。アクティビティの高
い技術窓口（リエゾン）の設置、
バグや新規プラットフォームへの
逐次対応、定期的なバージョンア
ップ、講習会・チュートリアルに
おける理論・モデリングの啓蒙と
シミュレーション実習の充実など
が、開発ソフトウェアの資産維持
のための必要条件といえる。
窘 ソフトウェア公開までの必要条
件の改善
　利用しやすい公開ソフトウェア
プロダクト（製品）作りも、普及
にとっては重要である。そのため
には、ナノサイエンスの研究者が
使っているプロトタイプのシミュ
レーションコードを汎用に耐えう
るようにチューニングして、異な
るプラットフォームへの対応を行
い、プロダクト化することが必要
になる。また一定レベル以上のマ
ニュアルの整備、精度検証や速度
検証の情報提示も必須である。グ
ラフィカルユーザーインターフェ
ース（GUI）の整備、プロトタイ
プコードまたは公開ソフトウェア
の二次公開に関連した著作権の適
切な対処なども挙げられる。
窖 先端的な理論構築とシミュレー
ション技術開発のスキル向上
　プロダクトソフトウェアのシー
ズとなるプロトタイプコードの新
陳代謝を高めておくことも重要で
ある。そのためにはナノサイエン
スの理論・計算科学研究者が純粋
に新規理論・計算技術の開発に取
り組み、スキル向上につながるよ
うなプロジェクトの整備も必要で
ある。例えば、スーパーコンピュ
ーター等を利用したグランドチャ
レンジへの挑戦などの先導的研究
も、より一層促進して行かなけれ
ばならないと考えられる。
5   ナノシミュレーション技術普及のためのモデルフロー蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆
図表５　 ナノサイエンスの先端シミュレーション技術の普及を効果的にするための構図
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６‐１
JST計算科学技術活用型
研究開発推進事業
（ACT‐JST）22）
　日本でも、シミュレーション技
術の普及による材料設計の促進を
謳った事業・プロジェクトは、実
はこれまでにも数多く存在して
いる。その中で先駆的な役割を果
たした ACT‐JST についてまず
分析する。ACT‐JST は 1998 年
に、シミュレーションソフトウェ
ア開発及びその公開による産業界
への供給を目標に掲げてスタート
した。ソフトウェア開発に特化し
た点、産業界へのソフトウェア供
給を掲げた点は、いずれも当時と
してはかなり画期的な試みであっ
たといえる。1998 年度短期集中
型（１年）で 50 件、その後３年型
で 1998 年度 17 件、1999 年度４件、
2000 年度４件、2001 年度 21 件を
採択し、事業を終了した。ACT‐
JST のホームページには「…JST
では研究開発成果を公開し、新た
なビジネス創造に寄与することを
目指しています。」との説明と共
に、成果として提出されたソフト
ウェア群が公開されている（2005
年 12 月現在）。
　しかし公開の現状を見ると、ユ
ーザーがソフトウェアを使えると
ころまでたどりつくには数々の障
壁がある。実際に利用できるよう
にするためのサポート活動、定期
的なバージョンアップ、普及に向
けた講習会などの活動が行われて
いない。また、ソフトウェアの内
容・基本原理・精度・速度に関す
る説明も十分とは言えないため、
一般ユーザーがソフトウェアのソ
ースをダウンロードしてもユーザ
ーの計算機環境でうまくコンパイ
ルできる所までたどり着くのは難
しいと思われる。重要なことはこ
のようなパイオニア的な事業によ
って明からになった課題を、反省
点として次に繋げることである。
公開ソフトウェアのパッケージと
して必要条件を満足しているかど
うかなどについて、ある程度は厳
しいチェックが必要であろう。さ
らにソフトウェア公開が目的の事
業であるならば、普及状況に関す
る評価も必要であり、その意味で
はソフトウェア公開後のサポート
活動まで含めた長期的な評価が必
要であろう。このようにプロジェ
クト提案者に長期的な責任を持た
せることにより、はじめて一般ユ
ーザーにとって本当に有益なソフ
トウェア群が残っていく状況が実
現すると考えられる。
６‐２
超高速コンピューター網
形成プロジェクト
（NAREGI：National 
Research Grid Initiative）23）
　NAREGI は現実的な運用に耐え
うる品質のグリッド基盤ソフトウ
ェアの開発を目的に、2003 年にス
タートした。基本的にハードウェ
ア及びミドルウェア中心のプロジ
ェクトであるが、さらにグリッド
環境におけるアプリケーションソ
フトウェアの実証研究を産学独共
同研究体制のもとで行っている。
ホームページには「…特に計算科
学手法により、ナノ物質の構造と
それに基づいた機能発現の自然原
理を明らかにし、これまで経験に
のみ依存していた次世代ナノ材料
設計の学術基盤を形成し、さらに
は産業技術への展開を目指してデ
バイス化を目的とした設計技術や
ソフトウェア開発を行う。」と述
べられており、実証ソフトウェア
をグリッド環境共々公開しナノテ
クノロジー開発の促進に繋げよう
という意図が伺える。
　このプロジェクトは現在３年
目であり、これから様々な情報が
出てくると思われるが、現時点で
は、プロジェクト終了後に実証に
使われたソフトウェアがどのよう
に取り扱われ、どのようにサポー
トされていくのか明示されていな
い点が懸念される。また成果ソフ
トウェアのグリッド環境に対する
最適化・チューニングも、どの程
度行われているのか気になる所で
ある。実証研究で取り上げられた
６つのナノサイエンス分野は大変
特徴的であり、それぞれから今後
有用なソフトウェアが発信されて
くることを期待したい。また、ハ
ードウェア中心のプロジェクトに
ソフトウェアの開発・普及が絡む
場合、前者に比べて成果が見えに
くい後者の方には、力が注がれに
くいのではないかという懸念もあ
る。その点では、NCN のように、
ソフトウェア中心のプロジェクト
形成も必要となってくるだろう。
６‐３
戦略的革新シミュレーション
ソフトウェアの研究開発 24）
　ハードウェア中心の我が国の
プロジェクト傾向の中にあって、
ソフトウェアを中心としたもの
も、実はここ数年で出てきてい
る。それが文部科学省 IT プログ
ラムとして 2002 年からスタート
した「戦略的基盤ソフトウェア
の開発」25）、その後を引き継いで
2005 年からスタートした「戦略的
革新シミュレーションソフトウェ
アの研究開発（RSS21）」24）であり、
東大生産研・計算科学技術連携研
6   シミュレーション技術の普及に関する日本の現状蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆
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究センターを中核拠点に、化学系、
バイオ系、ナノ系、流体系、構造系、
などの様々な分野のシミュレーシ
ョンソフトウェアの自主開発、実
証計算、そして無料公開を行って
いる。
　このプロジェクトは自前でハー
ドウェアを有しない分、異なるプ
ラットフォームに関する対応には
十分な力が注がれているようであ
る。ソフトウェアのダウンロード
サイトもしっかり整備され、内容
説明・マニュアル等も十分準備さ
れている。ソフトウェア群（図表
６）についても化学・バイオ系か
ら第一原理計算、量子伝導計算に
至るまで有用な計算手法は大分揃
っている。
　さらにソフトウェアのサポート
活動に特色がある。RSS21 では持
続的なサポートに向け、会社形式
の別組織を作っている。プロジェ
クト予算のつき方に左右されずに
ソフトウェアのクオリティを維持
していくことを考えた場合、これ
は一つの選択肢であろう。ソフト
ウェア開発に向けた産業界ユーザ
ーとの意見交換を適宜行い、実際
の開発に反映させているようであ
る。またソフトウェアの使用法に
関する数時間程度の講習会を年に
数回行い、平均 20 名程度の参加
者がいるとのことである。ソフト
ウェアのバージョンアップも適宜
行われており、一般ユーザーから
見て安心して利用できる状況にな
っている。
　このサポート会社に一般ユー
ザーとコード開発者（研究者）の
間を結ぶ開発・サポート用テクニ
シャンを配置したことが、このプ
ロジェクトの最大のポイントだろ
う。これによりナノサイエンスの
研究者とナノテクノロジーの技術
者のギャップの軽減が図られつつ
ある。しかしながら、プロトタイ
プのコードをプロダクトとしての
ソフトウェアに持ってくる部分か
ら、ソフトウェアのバージョンア
ップ・ユーザーの講習までカバー
できるスキルを持った人材は実際
には非常に少ないと思われる。こ
の手の優秀な人材確保に向けて、
サポートテクニシャンのスキル向
上に加えて、テクニシャンの地位
向上と職業としての安定性を付与
するような施策が必要であろう。
　このプロジェクトの問題点を挙
げると、ソフトウェアを無料ダウ
ンロードしたユーザーに対する技
術窓口、サポートが軽視されてい
るように見える点である。またソ
フトウェアの速度・精度に関する
情報公開が不足しているように思
われる。デバイス系に関するソフ
トウェアの充実も望まれる。しか
し、これまでの国内のソフトウェ
ア開発プロジェクトの中では、最
も期待の持てる内容と言えよう。
６‐4
Computational Materials 
Design（CMD）ワークショップ26）
　ソフトウェアのみのプロジェク
トという点では、CMDワークシ
ョップも注目に値する。CMDワー
クショップは2004 年頃に大阪大学
を中心とした幾つかの第一原理計
算研究グループが集まって始まっ
たものであり、2006 年３月に第８
回目のワークショップを予定して
いる。内容は２泊３日程度の合宿
形式で、主催者グループの持つナ
ノシミュレーションコードを用い
たシミュレーション実習とその基
礎理論の講義が行われている。こ
のような合宿形式による教育・技
術移転は人的交流が格段に促進さ
れ、RSS21 の数時間の使用法実習
に比べて遥かに有効であると言え
よう。
　過去７回のワークショップ開
催実績も重要である。このような
継続性はユーザー側にとっても入
りやすい雰囲気を作り、また受け
入れ側も熟練に伴う負担軽減が見
込めるため、両者にとってメリッ
トがあるといえよう。過去７回で
学生 118 名、一般 143 名が参加し
ている。このうち一般については
企業 75 名などが入っており、産
学連携にも期待が持てる状況にあ
る。計算科学・シミュレーション
技術の教育という観点で見れば、
かなりうまくいっている事例と言
えよう。
　ナノテクノロジー開発推進の観
点から見た場合には、第一原理計
算が中心であってソフトウェアの
種類が少ないことが問題点として
挙げられる。一般向けの情報公開
図表６　 「戦略的革新シミュレーションソフトウェアの研究開発（RSS21）」
のソフトウェア群の例
カテゴリー 内容 ソフト名
量子化学計算
密度汎関数法ベース Protein DF
密度汎関数法ベース Protein MD
フラグメント分子軌道法 ABINIT‐MP
第一原理計算
平面波基底、標準的 PHASE
擬ポテンシャル作成 CIAO
拡張平面波基底 ABCAP
誘電率計算 UVSOR
PHASE＋ TB計算＋古典MDの量子古典融合マルチ
スケール手法
CAMUS
TB計算
標準的 FXZTX
NEGF法、量子輸送 ASCOT
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と一般ユーザーの間に入るサポー
トテクニシャンの存在の必要性が
見えてくる。
は行っておらず、問題が生じた場
合にはコードの開発元の研究者に
直接問い合わせなければならない
点も、双方にとって負担になる。
しかしながら現状のスタッフでは
これが限界だろうと思われる。よ
り広範な活動へと展開していくた
めには、コード開発者（研究者）
7   提　言 蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆
　５章で述べたソフトウェア公
開・普及のための必要条件と、６
章におけるシミュレーション技術
の普及に関する我が国の状況分析
をもとに、ナノテクノロジー開発
の促進を目指したナノシミュレー
ション技術普及を効果的に行うた
めの施策を提言したい。
盧ソフトウェア公開プロジェクト
　の評価方法の改善
　公開ソフトウェアの適切な評価
はユーザーに安心と信頼をもたら
すために是非とも必要である。こ
れを踏まえて、今後ソフトウェア
公開を謳うプロジェクトでは、公
開後の長期的なサポート活動、利
用実績まで含めた評価方法を導入
することを提案したい。例えば、
公開後しばらくしてから賞与的な
意味の予算配置を行うというのも
一案である。信頼性のあるソフト
ウェアのみが生き残っていけるよ
うな施策がナノテクノロジー開発
の効率的な促進につながると思わ
れる。
盪ソフトウェア開発・サポート
　向けのテクニシャンの地位確立
　ナノサイエンスの研究者がプロ
トタイプのコードをプロダクトと
してのソフトウェアまで持ってい
き、さらにサポートまで行うのは
事実上不可能である。従って図表
５の秡の部分には、専任テクニシ
ャンを配置できるようなシステム
作りが大事である。特にサポート
で重要な「長期性・持続性」に対
応した、安定した雇用環境（地位）
の確立は必須であろう。その意味
で、適切な組織にサポート部門を
作ってしまうことも一案である。
優秀な人材を確保する観点から、
ナノサイエンス研究者及び先端的
なプログラム開発者との技術的・
人的交流によるスキルアップも重
要な要素である。
蘯 研究者‐テクニシャン‐ユーザー
のリンクの維持＝国産プログラ
ムの開発
　ナノテクノロジーの進展は著し
い。そのスピードに対応するには、
計算技術・プロトタイプコード
を開発しているナノサイエンス
の研究者（図表５の秬の部分）と
普及活動のパート（図表５の秡）
との良好な関係を保持しなければ
ならない。さもないとユーザー側
からのフィードバックによる新規
計算手法・コード開発に即応でき
ず、競争に遅れる危険性がある。
その意味で、国策として、研究者
‐テクニシャン‐ユーザーのリン
クを実現しやすい国産プログラム
の開発の促進が重要になってくる
だろう。
盻ソフトウェアハブの作成
　ナノテクノロジー全体の底上げ
を考える場合、様々な種類のソフ
トウェア群の整備が肝要となって
くる。国内では特に、デバイス系
のシミュレーション技術が目立た
ないため、この部分には強化が必
要である。ソフトウェアハブとし
ては、NCN のようにプロジェク
ト単位でポータルサイトを持ち、
サポートまで含めて一括して行う
ことも可能であるし、長期性・持
続性を重視し共用性の高い組織が
複数のプロジェクトのソフトウェ
ア群を集めてハブを作ることも考
えられる。後者の場合、盪で述べ
たテクニシャンポストをそこに配
置しても良いだろう。
眈 プロトタイプコード開発に焦点
をあてたプロジェクト事業の拡大
　普及とは直接は関係ないが、ソ
フトウェア公開型のプロジェクト
事業が大勢を占める現状では、公
開に関する作業が必須となるた
め、ナノサイエンスの研究者が最
先端の計算手法開発に集中するこ
とが難しい場合がある。そこで先
端計算手法のプロトタイプコード
開発までの所（図表５の秣の部分）
に焦点を当てたプロジェクト事業
の拡大も検討すべきだろう。
　以上のような盧～眈の施策がナ
ノテクノロジー開発の促進に即効
性があるかどうかは断言できない
が、先端シミュレーション技術の
普及に対して効果的であることは
間違いない。このような動きを通
して、理論・実験問わず、ナノサ
イエンスとナノテクノロジーの融
合を強めることが、日本のナノテ
クノロジー発展の将来に資する時
が必ず来ると期待される。
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